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Lineární semiflexibilní polyelektrolyty v roztocích
Linear semiflexible polyelectrolytes in solutions
Petra Bacová ve své diplomové práci studovala konformacní chování lineárních
semitlexibilních polyelektrolytu v zasolených roztocích pomocí pocítacových simulací.
U semitlexibilních polyelektrolytu na rozdíl od polyelektrolytu tuhých a tlexibilních, jejichž
konformacní chování bylo teoreticky zpracováno již dríve, neexistuje dosud teorie
vysvetlující uspokojive jejich konformacní chování, prestože je mu v posledních letech
v souvislosti se studiem DNA a dalších biopolymeru venovaná velká pozornost. Úloha
pocítacových simulací je zde nezastupitelná, protože umožnují analyzovat jak dusledky
teoretických predpokladu, tak oddelene jednotlivé efekty a prispívají k lepšímu porozumení a
soucasne pomáhají i pri interpretaci experimentálních dat.
Vlastní simulace provádela Petra Bacová pomocí softwarového balíku ESPResSo,
který naše skupina získala na základe mezinárodní spolupráce. Petra Bacová zvládla práci
s ESPResSem velmi dobre - rozumí funkci jeho jednotlivých soucástí a je schopna
doprogramovat nové funkce podle potreby. Krome práce s ESPResSem zvládla operacní
systém linux, dávkové spouštení úloh v MET ACentru, gnuplot, TEX a další programy.
Napocítala rozsáhlou sérii dat, z nichž byla vybrána do diplomové práce jenom cást.
Konformacní chování polyelektrolytu studovala v roztocích lišících se koncentrací soli
a iontovou silou. Konformacní chování bylo charakterizováno predevším pomocí perzistencní
délky. Prehledová cást práce proto obsahuje krome popisu simulacních metod, modelu
polymerního retezce a uvažovaných interakcních potenciálu i prehled nejcasteji používaných
definic perzistencní délky. Výsledky simulací jsou porovnány s Odijk-Skolnick-Fixmanovou
teorií a se závery variacních výpoctu Mangiho a Netze. Výsledky potvrzují
dvouexponenciální prubeh orientacní korelacní funkce plynoucí z teorie. Je analyzována role
vnitrní a elektrostatické perzistencní délky a je podrobne diskutován jejich vliv na
konformacní chování.
Petra Bacová se zapojila do práce v našem týmu již ve druhém rocníku a od samého
zacátku pracovala s velkým zaujetím, iniciativne a samostatne. Je neobvykle peclivá
a výkonná a patrí mezi nejlepší diplomanty, kterí v naší skupine pracovali. Behem práce
získala Petra Bacová puvodní a cenné odborné výsledky k pomerne obtížné tematice.
Výsledky své práce prezentovala již behem studia ve dvou prednáškách a ve dvou posterech
na mezinárodních konferencích (Liquid Matter Workshop 2008, Zdislavice, Czech Republic,
18.-21.9.2008, prednáška Persistence length of polymers; Liquid Matter Workshop 2009,
Tábor, Czech republic, 22.-24.10.2009, prednáška Bending rigidity of polyelectrolytes;
Polyelectrolytes 2008, Coimbra, Portugal, 16-19. June 2008, poster; Mainz Materials
Simulation Days, Mainz, Germany, June 3.-5.2009, poster). V soucasné dobe pripravujeme
publikaci z výsledku obsažených v její diplomové práci. Predložená práce je mimorádne
kvalitní a splnuje všechny požadavky kladené na diplomovou práci. Diplomovou práci Petry
Bacové doporucuji k obhajobe a navrhuji hodnotit známkou výborne.
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